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オーダーN 計算を第一原理計算で実現するために開発された Direct Minimization 法（DM 法）について説明を行い、
従来法による計算結果との比較を行い、正確性を実証した。さらに、空間に局在した軌道“Localized Orbital”を
DM 法に導入することで、オーダーN 化を行い、その計算精度・速度に関して検証を行った。 
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Localized Orbital を用い、第一原理的にオーダーN 計算を実行できる計算手法を開発することによって、計算時間の
大幅な減少に成功している。 
⑵ナノ構造と一対の深さ方向に無限に続く電極を一体として扱うモデルにおいて、上述の Localized Orbital の持つ
利点を応用することにより、これまで扱うことの難しかった半無限に広がった結晶表面を計算モデルに含めることを
可能にしている。 
⑶金の巨大なカイラルナノチューブモデルに対して本計算手法を適用し、従来法では不可能であった現実的な大きさ
のモデルを用いて電子状態を短時間で計算できることを実証している。 
⑷開発されたプログラムを用いて、半無限電極に挟まれたナノ構造体の電子状態を計算し、解析解および実験によっ
て得られている結果と比較することで、本計算手法の有用性を実証している。 
⑸Si/SiO2 界面中の酸化膜中に点欠陥を含むモデルに本手法を適用し、従来法では扱いが難しい電子状態を計算する
ことに成功し、欠陥の入り方による帯電量の違いを見積もることに成功している。 
 以上のように本論文は、表面・界面付近のナノ構造における電子状態に対する第一原理計算手法を確立し、その有
用性の評価を行ったもので、将来のナノデバイスの開発に寄与するところが大きい。よって本論文は博士論文として
価値あるものと認める。 
